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RESUMO

A anemia é uma das principais questdes de satde publica em todo o mundo, atingindo cerca de 25% da
populacdo mundial. Este estudo avaliou in silico o potencial de duas naftoquinonas, biflorina e bisbiflorina,
isoladas de Capraria biflora, como moduladoras do receptor de adenosina A2A (A2AAR), proteina relacionada
a anemia, tendo em vista a necessidade de novas terapéuticas. Para atingir esse objetivo, foram realizadas
anélises de docking molecular, simulagdes de dinamica molecular, calculos de energia livre (MM/GBSA) e
predigoes de propriedades farmacocinéticas (ADMET). A metodologia incluiu a preparagdo estrutural dos
ligantes utilizando o repositério PubChem, otimizacao conformacional e envoltéria ao receptor A2A (PDB:
5IU7) por meio do AutoDock Vina, aplicada em uma simulacao de 100 ns no software GROMACS. A
estabilidade e a espessura dos complexos foram comprovadas por meio de RMSD, RMSF, formacao de
ligacdes de logistica e calculos de energia livre. Os resultados de docking mostraram uma alta camada,
especialmente para a bisbiflorina (-11,0 kcal/mol), superando tanto o ligante nativo quanto a biflorina. As
simulagoes de dindmica molecular confirmaram a estabilidade conformacional, ao passo que os célculos de
MM/GBSA indicaram uma energia livre mais favoravel para a bisbiflorina (-41,70 kcal/mol), seguida pela
biflorina (-25,95 kcal/mol), em relagdo ao ligante nativo (-4,91 kcal/mol). As andlises da ADMET indicaram
compatibilidade com candidatos a farmacos, como boa permeabilidade e conformidade com a regra de
Lipinski. Os resultados indicam que as naftoquinonas cientificas, especialmente a bisbiflorina, tém um perfil
promissor como protoétipos para a criacdo de novos medicamentos contra a anemia, o que justifica a
realizacdo de estudos adicionais in vitro e in vivo para validacdo experimental.
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